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Evolutionary game theory, a successful combination of game theory and biology 
as a common mathematical framework, plays an important role in understanding the 
emergence of cooperation in the context of Darwinian evolution. It has been extended 
to the cooperation found in some phenomena in many different fields of natural and 
social sciences.  
 
Meanwhile, as a computer simulation method, Molecular Dynamics simulation has 
been applied to the simulation of physics and biology and is a useful complement 
to limited experiments, which could really simulate the variety and development 
of the things.  
 
Here, in this paper, using molecular dynamics simulation and evolutionary game 
theory, we incorporate the topological structure of individuals into the study of 
the behaviors of cooperation, by adopting the prisoner’s dilemma and snowdrift 
game as metaphors of cooperation between unrelated individuals. The results show 
that the introduction of spacial structure enhances cooperation using the strategy 
of prisoner’s dilemma while does not make much changes to the cooperation if the 
strategy of snowdrift game is used. It is also found that our model is a meta-phase 
between regular ring graph model and complex network model. And the "activity of 
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1.1.1 动力学方程     















                           (1.1) 
其中 im 为第 i 个原子的质量， iR
uur
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术的基本思想是将积分分成很多小步，每一步的时间定为 tδ ，在时间 t 时刻，作用在每个
粒子的力的总和等于它与其他所有粒子相互作用力的矢量和，由此作用力，我们可以得到
粒子的加速度，结合 t 时刻的位置和速度，可以得到 t+ tδ 时刻的位置与速度，进而模拟整
个体系的运动过程。在有限差分法中，我们采用常用的尤拉算法，表达式如下： 
t t t tv v a tδ δ+ = + ⋅
r r r
                  （1.3） 
t t t tr r v tδ δ+ = + ⋅
r r r
                  （1.4） 













第一章 绪 论 
3 
t t t t tv v a tδ δ δ+ += + ⋅
r r r
               （1.5） 
t t t t tr r v tδ δ δ+ += + ⋅
r r r
               （1.6） 
综合这两种算法，我们可以在一个步长 tδ 内进行细分，即利用 t 时刻的加速度对位移、
速度进行部分更新，再由 t+ 2
tδ 时刻的位置更新加速度，从而再次更新 t+ tδ 的位移、速度。
具体表达式如下： 
( , , ) /tt ta F r v t m=
r ur r r
              （1.7） 
2 2t
tt t tv v aδ δ+ = + ⋅
r r r
               （1.8） 
2 2tt t t
tr r vδ δ+ = + ⋅
r r r
            （1.9） 
22 2 2( , , ) /tt ttt t ta F r v t mδδ δ δ++ += +
r ur r r
 （1.10） 
2
tt t t tv v a tδδ δ+ += + ⋅
r r r
            （1.11） 
2
tt t t tr r v tδδ δ+ += + ⋅
r r r































     原子的位置排布完后，我们就要赋予原子一定的初始速度。根据热力学统计规律，在
给定的温度下，速度按 Maxwell-Boltzmnan 分布的。 
( ) 1 22 12 2( ) exp( )i i ixB Bm m vix k T k Tp v π= −        （1.13） 
上式 Maxwell-Boltzmnan 方程给出了质量为 m 的原子 i 在温度 T 下沿 X 方向的概率分
布，kB为玻尔兹曼常数。由于 Maxwell-Boltzmann 分布是一种 Gaussian 分布，它可以采用
随机发生器得到。在模拟实验中，我们采用建立正态分布表的方法来实现的，即生成正态
分布函数和正态分布概率密度函数表，表宽度为 3 倍方差，正态分布函数均值为 0，方差
为 1，再产生 0—1 之间的均匀随机数，判断随机数落在正态函数表的哪个区间，即可生成
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K m v D N k T
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′ ′= = =∑ ∑ g g   （1.17） 
由式（1.16）、（1.17）可以求得速度的修正系数
DT
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